EXAMEN DE FISICOQUIMICA I1. 22 de mayo de 2001

PRIMERA PARTE: QUIMICA TEORICA Y COMPUTACIONAL

Esta primer parte incluye 6 preguntas que corresponden al 60% del total del examen. Dispondra de un tiempo
maximo de 2 hs. para contestarlas. Cada pregunta tiene un valor maximo asignado de 1 punto. La suficiencia en
esta parte del examen selogra obteniendo un minimo de 3 de los 6 puntos disponibles para la misma
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a) Explique como se construye la funcién de onda polielectrénica de un &omo a partir de los orbitales
atémicos correspondientes. b) ¢De que manera puede utilizar esta construccion de la funcion polielectronica
para demostrar el principio de exclusion de Pauli? ) ¢En qué se diferencia una funcion de onda RHF de una
UHF?

a) En € contexto de la Teoria de Orbitales Moleculares indique qué caracteristicas deben tener los orbitales
atémicos a combinar paralograr formar un orbital molecular b) Indique qué es un conjunto de base y que tipo
de funciones es posible utilizar paralos mismos, discutiendo ventajas y desventajas de cada una de dllas.

Realice una descripcién de los distintos tipos de métodos introducidos en € curso parallevar acabo € andlisis
de la estructura y propiedades moleculares. Incluya en su respuesta consideraciones relativas a tiempo,
precision y tipo de propiedad que cada método puede predecir en forma correcta.

a) Explique qué es e momento dipolar de transicion y que rol cumple el mismo en Espectroscopia Molecular
b) ¢Qué relacidn existe entre el momento dipolar de transicidn y las reglas de seleccion?

Para cada una de los siguientes tipos de espectroscopia explique que tipo de transicion da lugar a la misma,
que condicion debe cumplir una molécula para ser activay que informacion puede obtener con ella:
a) Microondas, b) Raman rotacional; c) Infrarrojo; d) UV-vis; €) Resonancia Magnética Nuclear.

a) Explique qué es una funcion de particion molecular y qué informacion puede obtener a partir de la misma.
b) ¢Qué relacion existe entre la funcidn de particién molecular y lafuncion de particidn canonica?

NOTA: EN EL CASO QUE INCLUYA ECUACIONES EN SUS RESPUESTAS, NO OLVIDE
IDENTIFICAR CLARAMENTE CADA UNA DE LAS MAGNITUDES INVOLUCRADAS. DE NO
HACERLO, ESTO AFECTA EL PUNTAJE QUE OBTIENE POR SU RESPUESTA!!
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A partir del afio 2001 cada parte del examen correspondiente a los dos médulos que integran €l curso se rendirden
dias separados (habitualmente se programara para un viernes el examen sobre e médulo de Quimica Tedrica, y €
examen sobre e médulo de Electroquimica sera tomado €l martes sucesivo).

El nimero de preguntas global y su grado de dificultad serd el mismo que € utilizado hasta el momento. El
tiempo globa disponible se ve aumentado en media hora (se asigna un tiempo méximo de 2 hs para las preguntas
de QTCy de 1.5 hs paralas preguntas y gercicios de EQ).

El dia lunes siguiente al examen del médulo de Quimica Tedrica se publicaraen la carteleradel LQTC un listado
provisiona de resultados en € que seindicaran tres posibilidades:

a) APROBADO QTC: € estudiante ha logrado francamente la suficiencia en este modulo (3 0 més puntos
sobre los 6 disponibles), de lograrlala suficiencia también en e médulo EQ, aprueba e examen.

b) Dudoso QTC: d estudiante no ha logrado la suficiencia en este médulo, pero se encuentra en la franja de 2.7-
2.9/6 puntos. Puede llegara a aprobar e examen en caso de obtener una muy buena calificacion en e modulo
de EQ.

c) APLAZADO QTC: d estudiante ha obtenido un puntagje notoriamente inferior a suficiente en este modulo,
quedando ya determinado € resultado final de APLAZADO, deberd volver a rendir € examen en una fecha
posterior.

En base a estos resultados e estudiante podra decidir la conveniencia o no de presentarse a la segunda parte del
examen.

A partir de las 12 hs del lunes siguiente a la toma de la primera parte del examen, aquéllos estudiantes que la
hayan rendido, podran consultar telefonicamente en el LQTC su resultado. En un futuro esperamos poder brindar
esta informacion también através de la pagina Web del LQTC.

L as calificaciones finales del examen estaran publicadas dentro de los 10 dias hébiles siguientes a la primer
parte del examen, como indica € reglamento general de cursosy exdmenes de la Facultad de Ciencias.

RECOMENDACION ESPECIAL: Si bien e nimero de estudiantes que aplaza no es despreciable (un 15-20%
aproximadamente en cada fecha), muy pocos acuden a Laboratorio para ver la correccion de su examen o utilizan
las clases de consulta para eliminar dudas y aclarar conceptos antes de presentarse a examen. A aguélos
estudiantes que no logren superar la evaluacion en esta instancia los exhortamos especialmente a aprovechar estas
posibilidades de atencion por parte del cuerpo docente como apoyo para lograr un resultado exitoso en su proximo
intento.



